Tagungsberichte

P

146

~Y o —
> .a-ﬂ—---“._ e

Quantenmechanik und
Chemie: Die Bedeutung von
Nichtlokalitdt und Ver-
schrinkung fiir Molekiile®*

Aris Chatzidimitriou-Dreismann®* und
Markus Arndt*

Die Vorhersagen der Quantenphysik
scheinen hiufig intuitiven und ,,verniinf-
tigen“ Annahmen dariiber zu widerspre-
chen, wie sich die Welt nach der klassi-
schen Physik verhalten sollte. Jedoch
wurden bisher alle diese Vorhersagen
auf mikroskopischer Ebene bestitigt.
Ziel des kiirzlich ins Leben gerufenen
EU-Netzwerkes QUACS!! ist es, die
»merkwiirdigen“ Quanteneigenschaften
Nichtlokalitdt, = Verschrinkung und
Dekohérenz auf komplexe Systeme wie
grofle Molekiile oder gar kondensierte
Materie anzuwenden, sie zu untersu-
chen und zu kontrollieren. Zwei Bei-
trage des Workshops sollen hier disku-
tiert werden.

Chemiker haben schon vor einigen
Jahrzehnten den Begriff der delokali-
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sierten Wellenfunktion iibernommen,
z.B. bei der Beschreibung der chemi-
schen Bindung. Es ist jedoch darauf
hinzuweisen, dass die Bedeutung der
Quantenphysik fiir die Chemie weit
iiber das hinaus geht, was im Allgemei-
nen in Lehrbiichern steht, und das auf
einer grofferen Lingenskala als erwar-
tet. Bereits 1999 wurde die Bedeutung
der Nichtlokalitét in einem Streuexperi-
ment mit Fullerenmolekiilen gezeigt.”!
Die Entwicklung neuer Materiewellen-
Interferometer® hat es nun erlaubt,
klare Beweise fiir die De-Brogliesche
Wellennatur von meso-Tetraphenylpor-
phyrin (TPP) und dem Fluorfulleren
CqF,s zu erbringen (Abbildung 1).
TPP (CyuHjN,, 614 gmol™!) ist das
erste organische Molekiil, dessen Wel-
lennatur gezeigt werden konnte. Den
Porphyrin-Kern findet man als Struktur-
element in vielen komplexen biologi-
schen Strukturen wieder, z.B. Chloro-
phyll und Hamoglobin. In Bezug auf die
Interferometrie ist anzumerken, dass
TPP ein sehr flexibles und wenig sym-
metrisches Molekiil ist, sodass Dekohi-
renz leichter zu beobachten sein sollte
als an starren und kompakten Fullere-
nen. Mit 108 Atomen ist CgFyg
(1632 gmol~') das zurzeit massivste
und komplexeste Molekiil, an dem die
Interferenz von Materiewellen gezeigt
werden konnte.

Die Interferenzapparatur steht in
einer Vakuumkammer, um Verluste
von Material und Sichtbarkeit der Inter-
ferenz zu vermeiden.B’ Die Molekiil-
strahlen werden durch Sublimation in
einem Ofen erzeugt (TPP: 690K,
CeFis: 560 K). Die Teilchengeschwin-

digkeiten in der Apparatur betragen
100-200 ms~!, die De-Broglie-Wellen-
linge betrdgt also rund 2-5pm. Die
Molekiile passieren drei Goldgitter mit
einer Periodizitit von 990 nm und Off-
nungen von rund 470 nm. Wéihrend
jedes Molekiil beim Eintritt in das
Interferometer noch als streng lokali-
siert betrachtet werden kann, sorgt das
erste Gitter fiir die notwendige trans-
versale Kohdrenz und delokalisiert
jedes Molekiil am zweiten Gitter tiber
mehr als 1 pm, zwei Gitterperioden oder
das tausendfache des Molekiildurch-
messers. Die Interferenz hinter dem
zweiten Gitter fiihrt zu einer Verteilung
der Molekiildichte (Beugungsringe), die
mit dem dritten Gitter vermessen wird.
Die Interferenz bleibt bestehen, solange
jedes interferierende Molekiil gut von
seiner Umgebung isoliert ist. Zusam-
menstofe mit Gasresten in der Appara-
tur verschrinken die interferierenden
Molekiile mit dem Gas und fiihren so
zur Unterdriickung eines Teils der
Quanteninterferenz.!

Der zweite Workshop-Beitrag, der
hier diskutiert werden soll, betrifft die
kurzfristige Verschriankung von Proto-
nen mit benachbarten Teilchen wie
anderen Protonen oder Elektronen fiir
weniger als eine Femtosekunde. Ver-
schriankung ist ein reines Quantenphi-
nomen, das nicht mit der klassischen
Mechanik beschreibbar ist. Es wurde
mit einer neuen Technik der Compton-
Neutronenstreuung (NCS)!*$ und kiirz-
lich auch mit Hilfe der Compton-Elek-
tronen-Protonenstreuung (ECS) unter-
sucht.®°] Diese neuen experimentellen
Techniken 6ffnen das Zeitfenster fiir die
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Abbildung 1. Mithilfe dieses Interferometers lisst sich zeigen, dass auch grole Molekiile Wellenei-

genschaften zeigen, indem man Gitter 3 um d senkrecht zum Strahl verschiebt.
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Untersuchung der Quantendynamik
von Protonen und ermoglichen so das
Beobachten dramatischer Quantenef-
fekte auf der Attosekundenskala.l™]
Vor einigen Jahren wurde in NCS-
Experimenten an Wassermolekiilen
iiberraschenderweise eine reduzierte
Protonenstreuintensitit  festgestellt.[%]
Dieser Effekt konnte in einer Vielzahl
von Materialien reproduziert werden:
organische Fliissigkeiten, Polymere,
Amphiphile und Metallhydride.
Anscheinend werden die Wasserstoff-
kerne in all diesen Verbindungen zeit-
weise ,,unsichtbar“ fiir die als Sonden
eingesetzten Neutronen. Diese Beob-
achtungen auf der Attosekundenskala
konnten mit einer unabhéngigen
Methode (ECS) bestitigt werden. Bei
der Untersuchung eines festen Polymers
bei Raumtemperatur ergaben die Expe-
rimente mit Elektronen (Australian
National University in Canberra) die
gleiche verringerte Intensitit wie
erginzende Neutronenexperimente
(ISIS-Neutronenquelle in GroBbritan-
nien).1*% Die Ubereinstimmung der Er-
gebnisse ist tiberraschend, da die beiden
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Sonden (Elektronen und Neutronen)
mit Protonen durch vollig unterschied-
liche Krifte wechselwirken: die elektro-
magnetische bzw. die starke Wechsel-
wirkung. Aufgrund der grof3en iibertra-
genen Energie lassen sich mit diesen
Experimenten auch elementare chemi-
sche Reaktionen auf der Attosekun-
denskala studieren, insbesondere das
Dissoziieren der kovalenten C-H-Bin-
dung.

Die  beschriebenen  Ergebnisse
zeigen, dass Atomkerne im Gegensatz
zur landldufigen Meinung unter Chemi-
kern nicht immer als klassische Massen-
punkte beschrieben werden konnen.
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